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(i) TOモー ドがソフ ト化するもの｡例えばBT





筆者 らが先に展開し,その後実験の進歩 と共に理論を大いに発展 した｡強誘電体につい
て ,そのダイナ ミクスも含めた有効ハミル トニアンが設定 され,微視的理論で詳細な議
論がなされた最初の例であろう｡これらに対して(3)は本質的に格子力学の問題である｡
格子力学は,最近固体電子論 と組合せて第一原理から接近できる一般論が整備されつつ
あ り,単純金属の格子振動の理論の成功からはじまって ,複雑な金属 ,半導体,絶縁体
-とその応用はひろがって来ている｡一方固体電子論の方も,擬ポテンシャル理論を基
盤にして,単純金属 ,半金属 ,半導体等の電子物性 の実験事実を,consistentに説明










































































































H-asp(叫 JP'AIAP'毎 号召(aPIGlSr)A:AtAγA∂ (3･16)
となる｡すなわち,まず非直交の軌道から出発すると,この軌道に関する1粒子エネル
ギーの行列成分(αtHllβ),2粒子相互作用エネルギーの行列成分(αβ個 ∂γ)を用い



















M2--<hCIHfha> 隣 り合 うanion-cation間の遷移エネルギー (4･2)
M3-を(ec -ea) 軌道エネルギーの差



























た軌道群を出発点にして ,まだ使っていないM; ,M fで軌道の混合をおこしてバンドを一
作ると結晶のエネルギー帯ができ上る｡Harrisonはこのようにして1-†化合物の誘
電定数 ,イオンの有効電荷 ,ピェゾ電荷 ,凝集エネルギー等の実験値を関連づけるパラ
メーターVIV2V3 の組を選べることを示した｡

































( ca )-Tl'2( ca) , (:I ) - TV2(:工 ) (4.15)
との変換を実行すると,ノー ミル トニアンH･は1
Hi-(-V3+V2)a+a+(V3+V2)C+C-V2(a+C･+C+a) (4･16)





+ 〔-2u高二㌘ V3 - (卜 2u2)V2] (A+C+C+A)
-E-A+A+E+C+C (4.18)
最後の行は(A+C+C+A)の項が消えるようにuを選んだ時の結果で
E± -V2S± 々 有
V2
2u言 語 - プ芦守
(4.19)































の形を持っ｡これは (hk)電子が (sq)フォノンを吸って (又は放出 して )(n',k+q)電
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子に変る過程を表わ している｡この中で SとしてTOモー ドを,m'としてvalence,
conductionbandをとったVn'n(kqs)が0でないと適当な条件の下に長波長のTOモ





となる｡yは也 TO(0)>に比例 Lg仮)はVw(k･0･TO)に比例 した量であるoこのよ
うなモデルが正しいかどうか ,正しいとすれば転移をきめるパラメーターがどんな値に
なるかは,この物質の電子構造を正しく考慮して§4の方法で調べて見ればよいわけで
ある｡詳細は改めて報告 したい｡
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